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【研究の目的】 
 本研究では、エキシトニック絶縁体における光誘起ダイナミクスを２軌道ハバードモデル
に平均場近似を適用して調べる。エキシトニック絶縁相は、例えば層状化合物 1T-TiSe₂（図
１）で実現していると考えられており、その光照射ダイナミクスが実験的に調べられ、近
年注目を集めている[1]。エキシトニック絶縁体のこれまでの理論研究では、1 次元[2]、2
次元の正方格子[3]、三角格子[4]上で 2 軌道モデルの結果が既に報告されている。そこでは、
平均場近似、変分モンテカルロ法、変分クラスター近似などを用いて電子間相互作用を取
り扱い、基底状態や熱平衡状態でのエキシトニック絶縁相の安定性が議論されている。一
方で、エキシトニック絶縁体に光照射をした際のダイナミクスについてはほとんど理論研
究がなされていない。Gorež らは最近、エキシトニック絶縁体の光誘起ダイナミクスを調べ、
光によってエキシトン秩序が融解することを議論した[2]。しかし、扱われたのは 1次元の
スピンレスフェルミオン系であるため、現実の物質との関連を議論するには不十分な点が
多い。   
本研究では正方格子上のエキシトニック絶縁相を考え、その光誘起ダイナミクスを調べ
ることにした。 
 
図 1 TiSe2が層状化合物であることを示す模式図[1]。 
Ti原子と Se原子がそれぞれシート上にある。Seシート２つと Tiシート 1つを合わせた 3
つのシートを１つの層とみなす。 
【研究内容】 
本研究では平均場近似を用いて計算した。本論文の最初の章で 1T-TiSe₂について説明し、
そしてエキシトニック絶縁体について述べた。その後、近年の実験が報告された層状化合
物 Ta2NiSe5について紹介した。２章では、モデルと基底状態の計算について、３章では時
間発展の計算方法について示した。そして、４、５章でそれぞれ基底状態の計算結果、振
動する面間電場と面内電場を照射した後の電子状態の時間発展の計算結果を、それぞれ示
した。 
【成果】 
 基底状態では、扱ったモデルは 
,   (1) 
 
 
 
である。パラメータ U,U’,μｃ（同一軌道同一サイトの電子間斥力、異軌道同一サイトの電
子間斥力、上下バンドのエネルギー差）を変えることで、金属相（ＮＭ相）、エキシトニッ
ク絶縁相（ＥＩ相）、バンド絶縁相（ＢＩ相）を再現し (図 2)、変分モンテカルロ法を使っ
て電子相関を取り入れた先行研究[3]と比較しても遜色のない結果を得ることができた。 
 
 
図２ 相互作用パラメータ U,U ’ を変えて得られた相図。μｃ=6 で計算した。  
 
 ＮＭ相では上下のバンドがフェルミ準位上で交差している。それぞれのバンドにギャッ
プはなく（図 3）、電子の行き来が自由に行われる。上下のバンドの電子の占有数は 0,2 以
外の有限な値である。ＥＩ相は、上下のバンドのそれぞれ電子と正孔が互いにひきつけあ
い、凝縮し、そして自発的にエキシトンが形成されることによりフェルミ準位付近でギャ
ップが開く状態である。このギャップの大きさは、上下のバンドの混成の大きさを表す秩
序パラメータ  による（図４）。ＢＩ相は、上下のバンドがともにフェル
ミ準位をまたがず、下のバンドにすべての電子がつまり、上のバンドでは電子が空の状態
を示す（図５）。 
 
図３ ＮＭ相のバンド分散とフェルミ面。 
     
図４ ＥＩ相のバンド分散。（ｂ）はフェルミ準位付近を拡大した図 
 
図５ ＢＩ相のバンド分散。 
 光誘起ダイナミクスについては、振動する面内電場（パイエルス位相により考慮）、面間
電場（双極子遷移により考慮）を照射したときの電子状態の時間発展を計算した。面内電
場を照射したときは、それぞれの軌道内でのみ電子の飛び移りが起きるため、各軌道の電
子密度は保存する。一方、秩序パラメータは光照射により減少（消失）した。そして、エ
ネルギーを効率よく吸収する振動数の大きさを知るために線形吸収スペクトルを計算した
結果、バンドギャップに相当する振動数を持つ光が最も効率よく秩序パラメータを現象す
ることが分かった。 
 面間電場を照射したときは、上のバンドの電子密度が増加し、秩序パラメータも増加す
ることがわかった。そこで、モデル・パラメータを変えたときの基底状態の変化と、面間
電場を照射した後の電子状態の時間平均と基底状態の差を比べた。 
【結論】 
 本研究では、正方格子上の２軌道ハバードモデルに対して平均場近似を適用し、光照射
によるエキシトニック絶縁体の電子状態の変化を調べた。面間に偏光した光電場の場合に
は、エキシトニック秩序パラメータが増大し、上のバンドの電子密度も増加することが分
かった。そして、基底状態でパラメータ U、U’、μｃを変えたときのエキシトニック秩序パ
ラメータと電子密度の関係により、ほぼ記述できることが分かった。これは、ＥＩ相に光
照射した場合に、双極子遷移によるバンド間の電子移動で秩序パラメータが増大すること
を示している。面内に偏光した光電場の場合には、秩序パラメータが減少することがわか
った。これより、光照射の仕方により秩序パラメータを制御できる可能性を示した。 
 
図６ パラメータを変えたときの基底状態の結果と様々な電場振幅で双極子遷移した後の
時間発展の平均の結果を重ねた。 
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